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安定化エネルギーの評価はともに Gaussian 09を用いた。計算方法は密度汎関数法を用い、汎関数は B3LYP, 
M06, B3PW91の比較を行った。基底関数は 6-31G(d),6-311G(d)を用いてDZ,TZレベルの基底関数依存性を
確認した。さらに溶液中での反応であるため、溶媒和モデルとして PCM（Polarizable Continuum Model）による
評価を行った。実際の合成実験による複合化では、水溶媒を想定しており、PCMの solventに関しては水を選
択した。 
 
【結果と考察】 
計算方法に関しては B3LYP/6-31G(d)レベルが適していたため、このレベルによる評価が妥当であると結論
づけた。しかし、PCM を用いない場合、錯体ユニットの金属の種類によらず非常に大きな安定化（数百
kcal/mol）となり、複合化に向けた適度な安定化とは言えないレベルであった。複合化のためには、系中に存
在するイオンの安定化は、少しの加熱などで超えられる程度のエネルギー障壁でなければならない。一方で
PCM による評価を行ったところ、妥当な安定化が得られ、錯体ユニットの金属依存性も見出す事ができた。こ
れらの結果によって、実際に合成を行うための指針を得る事ができた。 
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